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/8/
Priblizné reseni stacionarni
Schrodingerovy rovnice

8.1 UvoD

Resenim stacionarni ilohy kvantové mechaniky se zpravidla rozumi nalezeni spektra ener-
gii daného systému a vlastnich stavii odpovidajiciho hamiltonianu. Jiz pro jednu ¢astici
je tento program mozno analyticky uskute¢nit jen v nékolika malo realistickych trojroz-
mérnych pripadech, které jsme z vétsi ¢asti uvedli v pfedchozich kapitolach. Pro systémy
mnoha ¢astic, k nimz pfistoupime v nasledujicich kapitolach, je situace jesté vyhrocengjsi.
Obecny pfistup proto musi byt nutné zalozen na aproximativnich metodach. Téch bylo
vypracovano velké mnozstvi od specialnich obratli az po brutalni vyuziti sily pocitacu.
Nekteré z téchto metod maji univerzalni raz a jsou zaloZeny na obecnych principech, jimz je
mozno podkladat i fyzikalni interpretaci. Postup feseni je tak diktovan i samotnym pocho-
penim problému. Prikladem z teorie mnoha ¢astic jsou metody stiedniho pole, jako je Har-
trecho-Fockova metoda, priblizeni nahodnych fazi nebo metoda molekularniho pole. V této
kapitole se zaméiime na dvojici metod, které pii feseni ulohy

H|y)=E|y) (1.1)

e metoda variacni,
e metoda poruchova.
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K nim pfipojime tieti techniku, ktera sama o sobé& neni aproximativni, ale dovoluje ti¢innou
reformulaci mnoha pfibliznych postupti. Je to tzv.
e metoda rozdélovaci (projekéni).

8.2.1 VARIACNIi METODA

Variacni metoda nahrazuje feseni (1.1) hledanim extremalnich (stacionarnich) bodd funk-
cionalu energie £ [Y]=(V¥ | H | ¥) pti vedlejsi podmince <‘I‘ ‘ ‘P> =1. Plati totiz, ze varia¢ni
podminka

SE[Y]-E(¥|¥)=0 2.1.1)

je ekvivalentni s (1.1) a Lagrangetiv multiplikator £ respektujici normovaci podminku ma
vyznam vlastni energie. K diikazu této fundamentalni véty postaci pohled na explicitni tvar
varia¢ni podminky (2.1.1),

(6W|H-E|¥)+(¥|H-E|5¥)=0. (2.1.2)

Predevsim kazdé feSeni rovnice (1.1) vyhovuje podmince (2.1.2) a dfive formalné zavede-
ny parametr £ ma skute¢né vyznam energie ve stavu | ‘P) Naopak, platnost této podminky
pro libovolné variace |5‘P> implikuje, ze ‘P) splituje Schrédingerovu rovnici (1.1) (a (‘If|
spliiuje rovnici hermitovsky sdruzenou).

€ Variace funkcionalu £[¥] je definovana jako [ +&n]—E[ W], kde ¢ je libo-
volné malé realné ¢islo a ‘ 77> libovolny ket (srovnejte s definici funkcionalni derivace
v dodatku F). Po dosazeni £[¥]=(¥|H|¥) nachazime s ptesnosti linearni v &

77) = (5‘1’
Polozime-li |77> ~ (ﬁ—E)|‘I’>, vidime hned, Ze podminka <5T|ﬁ—E|T> =0 ma

A

SE[P]=e*(n|H|¥)+e(P|H aq H

)+ (¥

5Y), kde [5W)=¢|n).

. 2
tvar “(H —E)‘I’“ =0 a plati jen pokud je “P) feSenim Schrodingerovy rovnice

s vlastni energii E.

Je vSak vhodné zastavit se u ,,systematické¢ho* postupu. Podminka (2.1.2)
pro obecnou variaci |5‘I’> doslova zni 2Re[(0Y | I:I—E|‘P>]:O, coz by nepo-
stacovalo. Zvolime-li vSak za variaci i|0%¥), dostaneme kyzeny druhy vztah
2Im[(SY | H — E | ¥)] = 0. Plati tedy pravidlo, 7e variace vektoru ’ o ‘P) a kovektoru
(5 ‘P| lze povazovat za nezavislé. D

Témto tvaham lze dat nazornou a zaroven i praktickou podobu. Funkcional £ [\W] zobrazuje
povrch jednotkové koule v prostoru stavii na kvadratickou nadplochu, jejiz kritické body
jsou pravé normované vlastni vektory diskrétniho spektra. Zejména energie zakladniho
stavu je absolutnim minimem funkciondlu £. Casto pravé tento vysledek je oznacovan jako
varia¢ni princip pro stacionarni stavy.

12 -



Pro zietelnost se omezime na pfipad hamiltonianu s Cisté diskrétnim spektrem
E, <E, <E;<..aodpovidajicimi vlastnimi vektory {y/l,t//z,l//3,...}.

Libovolny vektor, oznaéovany nyni jako ,,testovaci* nebo ,,zkusebni funkce*, zapisSeme
jako

2
[0y =2lwi)wi|¥): X[ vl e) [ =(¥|¥)=1 (2.13)
i i

Funkcional £ [V] v této reprezentaci ma tvar

E[¥]=(¥|A]¥)=3 |(wi|¥) Ex (2.14)

Pro energii zdkladniho stavu £, pfepiSme (2.1.4) ve tvaru
2
E[¥]=E+ X |(w:| W) (E:-E) 2 E,. (2.1.5)
i

Neni-li zékladni stav degenerovany, je nerovnost ostra pro kazdy vektor ¥ =y, a tedy
funkcional £ [‘I’] dava horni odhad energie zakladniho stavu, jak shora fe¢eno. Pro energii
excitovaného stavu £, rozd€lime sumu v (2.1.4) na tfi Casti:

2
w)\ (E,~E,). (2.1.6)

‘I’>‘2(El.—E€)+0+ D ‘<y/l.
E

e

E[¥]=E+ X ‘<l//i
E<E,

Nyni jsme v sedlovém bodu. Nula mezi sumami v (2.1.6) odpovida ¢lenu (v pripadé dege-
nerace n¢kolika ¢lendim) sumy pro energii E; = E, a pfipadna degenerace ptedstavuje vodo-
rovné plateau. Klesani nastadva smérem do podprostoru stavl s energii E; < E,. Pro testovaci
funkce ortogonalni k témto staviim ziistava jen treti, kladny, ¢len a dostavame opét horni
odhad energie E,. Postupnou ortogonalizaci k jiz nalezenym viastnim staviim s energii nizsi
a naslednou minimalizaci funkciondlu energie bychom tedy v principu mohli krok za kro-
kem nalezt celé spektrum viastnich energii. Postupna akumulace chyb pfi aproximativnim
vypoctu v§ak omezuje Gspésnost takové metody.

PRAKTICKE ASPEKTY POUZITi VARIACNI METODY

1. Prvnim krokem byva analyza symetrie hamiltonianu. Podle kap. 5, §7 se feSeni Schrodin-
gerovy rovnice transformuji podle nékteré z ireducibilnich reprezentaci (IR) grupy symetrie
hamiltonianu. Volba testovaci funkce, ktera se transformuje podle ptislusné IR, ma dvoji
vyhodu: pfiblizna vinova funkce ma touz symetrii jako (neznameé) feSeni exaktni a matice
hamiltonianu je automaticky diagonalni vzhledem k funkcim, transformujicim se podle
ruznych IR, coz zjednodusi hledani excitovanych stavi.

2. Obvykly postup je vybirat testovaci funkce ze tfidy normovanych funkci, jez jsou para-
metrizovény parametry ¢, ¢, ,...,c,. Funkcional €[ ¥ ] prechazi ve funkci £[ c;,...,c, | a hle-
dani minima spociva v feseni soustavy rovnic
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ag[cl,...,(:s] _0

o o <H> =0, i=1,.,s. 2.1.7)

Uspéch zavisi na ptihodné volbé parametrizace: pii ni se uplatni fyzikalni intuice a dochazi
k vlastni fyzikalni aproximaci. Neuvadime zde ptiklady tohoto postupu — jeho vyznamné
aplikace prolinaji kapitolu 10 i kapitolu 11.

3. Tvar zkusebnich funkci neni nijak omezen, existuji v§ak volby, které jsou velmi ¢as-
to vyuzivany. Mezi nimi je nepochybné nejvyznamnéjsi tzv. Ritzova variacni metoda.!
Zkusebni funkce je sestavena jako linearni kombinace kone¢ného pocétu pevné zvolenych
vektori, které nemusi byt vzajemné ortogonalni

Wy =clod+ele+ o +elo). (ole,)=S, 218

Koeficienty ¢, jsou ovSem komplexni a tak readlnych varianich parametrii je 2s. Rovnice
pro optimalni ¢, tvoii homogenni systém linearnich rovnic

D Hjc;=EY S;c;,i=l,..,s, maticove Hc=ESc, (2.1.9)
J=1 =

—_

kde E je stfedni hodnota energie ve stavu V. Algebraicky jde o zobecnénou tlohu na vlastni
¢isla, do které vstupuji dv€ matice: matice hamiltonianu H;; = (go,- |ﬁ | ) j> a tzv. prekryvovad
matice (overlap matrix)? S, ;= (goi |(p : >

Zvolime-li specialné variaéni funkci ve tvaru linearni kombinace prvych s funkci néjaké
ortonormované baze {(pi }, rovnice (2.1.9) pfechazeji na soustavu

N

D Hjc;=Ec, i=l..,s, (2.1.10)
j=1

ktera by vznikla ofiznutim ze Schrodingerovy rovnice zapsané v reprezentaci {gol. } Tento
intuitivné samoziejmy postup se tak ukazuje jako optimalizovany.

€ Pro aplnost uved’'me, Ze variaéni princip je ¢asto formulovan pro funkce, které
nejsou normované. Pak ma funkcional energie odlisny tvar

L JIRSALARD

3 2.1.11
(¥[¥) ( )

a zékladni varia¢ni podminka urcujici kritické body (2.1.11) ma nyni podobu

5E[Y]=0. (2.1.12)

1 Jina oznaceni, s nimiz se setkame, jsou napt. Rayleighova-Ritzova metoda, nebo Ritzova-Galerkinova
metoda.
2 Nazev pievzaty z kvantové chemie, metody molekularnich orbitalit LCAO.
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Pfimocary vypocet ukazuje, Ze rovnice (2.1.12) je opét rovnocenna se Schrodinge-
rovou rovnici (1.1), nebot’

:<5\{f|1—‘1—é\\11>—<\11|19—5|5w> _
(P |¥)

SE[Y] 0. (2.1.13)

Pti praktické aplikaci (2.1.12) postupujeme analogicky jako v pfipadé rovnice
(2.1.2). Staci zkuSebni funkce vhodné parametrizovat a fesit rovnice

aé[cl,...,c’s] _ o
Oc; ~oc,

1

(A1) /(2| ¥)} =0, i=1..s (2.1.14)

analogicky k (2.1.7). D
8.2.2 PORUCHOVA METODA

Poruchovd metoda vychéazi z rozdéleni hamiltonianu na neporusenou ¢ast H” a poruchu
AW

H=H9 0. (2.2.1)

Nazorny piipad poruchy pfedstavuje stacionarni vnéjsi pole, do néhoz neporuseny systém
vlozime. Bezrozmérny parametr A v (2.2.1) je realné ¢islo, které typicky urcuje ,,velikost*
poruchy, napf. intenzitu piisobiciho vn&jsiho pole. Casto je viak jako porucha vy&lenéna
&ast W hamiltonianu, jejiz pusobeni je vhodné zapocist dodateéné jako modifikaci zaklad-
niho obrazu obsazeného v A Lapidarnimi slovy Diracovymi, hamiltonian rozdélime na
dv¢ casti, jednoduchou a malou. Parametr A, ,,vazbova konstanta®, se pak méni od 0 do 1
a interpoluje mezi neporusenym a tplnym hamiltonidnem: H A=0)= HO H A=D= H.

Reseni pivodni Schrodingerovy rovnice (1.1) hleddme tak, e vyjdeme od feseni
neporuseného

HOy® —EOy©. =12 (22.2)

které je plisobenim poruchy modifikovano. Interpolacni hamiltonian (porucha) zavisi na
A analyticky a zakladnim pfedpokladem poruchové teorie je, ze totéz plati i o vlastnich
energiich a funkcich.! Vzajemné jednoznaénou korespondenci l//l-(o) oy, El-(o) —E; je
pak mozno nalézt jako rozvoj v mocninach poruchy (parametru 1). Tato formulace je zvana
Rayleighiiv-Schrédingeritv poruchovy pocet. Explicitné

1 To neni automaticky splnéno. Nizkoteplotni supravodivost je umoznéna slabou pfitazlivou silou vyvolanou
interakci elektront s fonony. Nicméné energie zakladniho stavu supravodice nezavisi analyticky na parametru
A méficim silu této interakce a nelze ji rozvést v Taylorovu fadu v okoli bodu A = 0.
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@, ..
’ (2.2.3)
E® & E=E9+1ED + 22E® + ...

v ou =y vy + 2y

Mluvi se o adiabatické generaci porusenych stavil. To souvisi s implicitni piedstavou velmi
pomalého — adiabatického — zapinani stacionarni poruchy, jak bude blize ukazano v kapi-
tole 9. V pripad¢ vnéjsich poli je tato predstava plné fyzikalni, jeji uplatnéni je vSak stejné
vyznamné v ptipad¢ zapocteni vnitinich interakci, jako spin-orbitalni vazby nebo elektron-
-elektronového plisobeni. Rozvoje (2.2.3) se ov§em tykaji jen nedegenerovanych vlastnich
stavil diskrétniho spektra a jejich pouzitelnost bude obecné rizna pro rizné stavy.

Cilem teorie je stanovit koeficienty u jednotlivych mocnin. Standardnim postupem,
ktery je bézné reprodukovan v uéebnicich, je dosadit rozvoje (2.2.3) do Schrédingerovy
rovnice a piejit k £ ©) -reprezentaci. Porovnanim ¢lend u téZze mocniny A dostaneme reku-
rentni vztahy, které jsou pak feSeny postupné. Zpocatku je to snadné:

O W )

O — (O (17 1Oy Dy = (0)
ED =W Wy ) i) =2 v — 55—
i 0

(#i

(2.2.4)

Pak se objevi nesndze. Rozvoj pro vinovou funkei neni Schréodingerovou rovnici uréen
jednoznaéné, je nutno pripojit predpis pro normovani a pro neurcitou fazi vinové funk-
ce. Normovani na jednicku neni nejpohodInéjsi. Soucin E(A)w(A4) stojici na pravé strané
Schrédingerovy rovnice piedstavuje soué¢in dvou mocninnych fad a tak vysledky rekurent-
niho feseni jsou postupné stale méné piehledné.

Proto bylo v urcité fazi teorie vénovano znac¢né Gsili hledani alternativnich uprav poru-
chové teorie. V této kapitole se letmo setkame s Brillouinovou-Wignerovou verzi porucho-
vého poctu a s reformulaci Rayleighova-Schrodingerova poruchového poctu, kterou navrhl
T. Kato. Souborny nadhled ziskame pouzitim rozdélovaci techniky.

Ptipad osamélého nedegenerovaného stavu je ovSem zvlasté piiznivy svou jedno-
duchosti. Ze vztahu (2.2.4) vidime, Ze nutnou podminkou je, aby vsechny zlomky tvaru

Vf/l.go) / (El.(o) - E}O)) byly malé. To jisté selhava pro degenerované hladiny, ale také v piipa-

dé, ze nékteré dalsi stavy (///@ <y, jsou energeticky piilis blizko ke studovanému stavu

(0)

v o wg,t. Eéo) ~ El.(o), tzv. kvazidegenerované hladiny. Tyto ptipady je zfejmé nutno

pojednat jinak, symetricky ve vSech zcéastnénych stavech. Jak uvidime, pravé k tomu
poskytuje rozdélovaci metoda idealni prostiedky.

Zavérem chceme upozornit, Ze zdanlivé zcela formalni aparat poruchové teorie je nutno
podpotit spravnou fyzikalni volbou. Ta se projevi jiz ve zptisobu rozkladu H—>HY 4w,
Pomoci ného Ize hierarchizovat jednotlivé interakce v systému podle jejich vyznamu. Dale
je nutno specifikovat stavy, na které bude vypocet zaméien. Sotva nastane ptipad, kdy poru-
chova metoda bude Gcinkovat pro celé energetické spektrum stejnomérné. Koneéné volba
aproximace zpravidla spo¢iva v ukonéeni rozvoje ve zvoleném fadu.
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8.2.3 ROZDELOVACI METODA (PARTITIONING)

Rozdeélovaci metoda je spise znama pod anglickym nazvem partitioning nebo téz ,,down-
-folding®.! Vychazi z rozdéleni celého Hilbertova prostoru na dva ortogonalni podprostory:
‘H="H, D H,, dimenze prvého z nich je zpravidla konecna a druhého nekone¢na. Kaz-
dy stav, tedy i feSeni Schrodingerovy rovnice (1.1), mizeme pak jednoznaéné rozdé€lit na
odpovidajici ortogonalni projekce:

V=W, s (Walwy) =0,

Rovnice (1.1) mize byt takto exaktné pfevedena na soustavu dvou rovnic, z nichz prvni
je nelinearni rovnici pro y, a druhd umoziiuje rekonstrukei 7, — ;. Fyzikalni motivace
tohoto formalniho kroku v kontextu feSeni stacionarni Schrédingerovy rovnice spoéiva
v tom, Ze intuitivné predpokladame, ze prostor H,, je pro dany problém kli¢ovy a kompo-
nenté y/,, je tfeba vénovat zvlastni péci, zatimco prostor H,, lze respektovat jen pfiblizng,
poruchové. Co presné tim minime, je obsahem nasledujiciho odstavce.

Loéwdin i Feshbach? formalizovali myS$lenku partitioningu pomoci projekénich operato-
riPab = I- P, piislusnych podprostoram H,, a 'H,,. Nasobime-li Schrédingerovu rovnici
(1.1) témito projektory, dostaneme dvé vazané zcela symetrické rovnice:

(Ho=B)wa)+Hyplwy) =0, |w,)=Blw)
23.1)

A

(Hyp = E)wy)+ Hpo|wa)=0,  Hy=HHE,, uv=ab.
Dal3i krok je podstatné nesymetricky. Komponentu i, pokladdme za ,,relevantni“ a kom-
plementarni vektor W, z prvni rovnice eliminujeme. K tomu je tieba v druhé rovnici provést
inverzi operatoru ﬁbb — E, rozumi se v podprostoru H;, v celém H samoziejmé tato inver-

ze neexistuje. Se ziejmym oznacenim pro tuto restringovanou inverzi pfechazi soustava
(2.3.1)na

aa ‘l//a> = E‘l//a>’ Iflaa = I:]aa +I:1ab %[:\Iba
) b (2.3.2)

1 Jako metoda inverze matice je zavedena v algebie jiz davno. Ve fyzikalnim kontextu je spojovana se dvéma
jmény, mluvi se o ,,Feshbach-Lowdin partitioning*.

2 Feshbach, H.: Ann. Phys.(N. Y.) 5 (1958), 357, 19 (1962), 287; Loéwdin, P. O.: J. Math. Phys. 3 (1962),
969-982.
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Na prvnim fadku mame nelinedrni Schrédingerovu rovnici pro relevantni komponentu y,
s efektivnim hamiltonidnem H,, zavislym na energii; druhy fadek udava rekonstrukéni
rovnici pro y,, kterd byla pouzita k ziskani efektivniho hamiltonidnu a nyni slouzi k pfi-
padnému dopocteni y;, z jiz zndmé komponenty y/, .

sk ok ok sk ok

Pro hlubsi rozbor soustavy partitioningovych rovnic zvolime v H konkrétni ortonormalni
bazi {(pj }, j=1,2,.... Stacionarni Schrodingerova rovnice nabude tvaru rovnice pro vlastni

vektory matice hamiltonianu
Hly)=E|y) <> Hc=Ec, (2.3.3)

kde H je étvercova (obecné nekonecnd) matice s prvky Hl.l. = <¢)l. ‘I:I ‘(pj> a C je sloup-
covy vektor s prvky ¢; = <goi ‘l//>, jak jsme uz diskutovali v kap. 1, § 6.1. Zaved’'me opét
'H ="H,® H, abaziv podprostoru H, oznac¢me kolektivné jako {¢) » }, bazi ve zbyvajici casti
Hilbertova prostoru oznaéme kolektivné {gob } V principu mohou byt oba prostory neko-
ne¢nérozmérné, ale dale budeme predpokladat, ze H, ma kone¢nou dimenzi, dim (H,) = s,
a o¢islujeme vektory baze tak, ze

{(pa} E{(pl,(p2,...,(ps}; {(ob } = {¢s+l’¢s+2""}' (2.3.4)

Matice H v (2.3.3) ziska timto obratem blokovou strukturu fadu 2 x 2 a kazdy vektor C se
zméni v dvoukomponentovy vektor:

Haa Hab Ca
H= , c= . (2.3.5)
H,, H,, Cp

Matice H,, je ¢tvercova a kone¢na, Hi,, Ctvercova (a obecn€) nekonecna; matice H ,;, a H,,,
jsou obdélnikové s jednou stranou (obecné) nekoneénou. Schrédingerova rovnice (2.3.3)
ma nyni tvar odpovidajici soustaveé (2.3.1):

Haa Hab (Ca Ca
=F , (2.3.6)
H,, H,,)\c, Cp
neboli

(Hyy —Ely,)C,+Hy, €, =0,

(2.3.7)
Hip o Cq+ (Hpp = Elpp)Cp = 0.
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Dalsi postup je opakovanim cesty k rovnicim (2.3.2). Z druhé rovnice (2.3.7) vypocitdme Cy,
Cp = (Elpy —Hpp) ' Hy, €, (2.3.8)

a dosadime do prvni rovnice. Tajemna inverze £, / (E — H,,) v (2.3.2) nabyva zndmé podo-
by inverze maticové. Dostavame Schrodingerovu rovnici tvaru (2.3.3), avsak s renormali-
zovanou matici H radu s x s:

H,, c,=Ec, (2.3.9)

aa ~a

kde, ve shod¢ s (2.3.2),

-1
Haa = {Haa +Hab [Ejlbb _be:l Hba } (2310)

Soustava rovnic (2.3.9) je plné ekvivalentni pivodni Schrédingerove rovnici (2.3.3) v jeji
maticové podobg, ale na rozdil od ni je to soustava jen pro konecny pocet amplitud tvoficich
vektor ¢,. Za promitnuti (odtud nazev projek¢ni technika) Glohy hledani vlastnich vektort
v nekonecné rozmérném prostoru H na tlohu feseni systému rovnic v kone¢né rozmérném
'H,, jsme zaplatili dvoji cenu:

1. vyskytem inverzni matice k nekonecné matici H,, — £ 1.

2. nelinearitou soustavy (2.3.9), ktera uz neni ulohou na vlastni vektory matice stojici

na levé strang, protoze ta je sama funkci hledaného vlastniho c¢isla E.

Netrivialni charakter rovnice (2.3.9) je patrny jiz z toho, Ze v principu ma tolik feSeni, co
puvodni nekone¢ny systém (2.3.3).

8.2.4 VZTAH ROZDELOVACi METODY A RITZOVY VARIACNi METODY

Ackoliv vychodiska popisovanych tfi metod — varia¢ni, poruchové a rozdélovaci — jsou pii
prvnim pohledu riiznd, ve skutecnosti mezi nimi existuji izké vztahy. Ty budou naznaceny
v nasledujicich odstavcich. Jednoticim prvkem bude partitioning jako univerzalni technika,
ktera nachazi uplatnéni pfi feseni fady problémd, nejen v kontextu poruchového poctu,
o ktery se zajimame prednostné. Zde ukazeme jeho pouziti pro analyzu Ritzovy implemen-
tace variacniho principu, o niz jsme mluvili v § 1.

Varia¢ni funkci zvolime typicky ve tvaru linearni kombinace prvych s funkci vhodné
ortonormalni baze {¢, },

S S 2
(//:ch.(pi’ Z‘cl.‘ =1 24.1)
i=1 i=1

a pro urceni koeficientl ¢; feSime pfibliznou Schrodingerovu rovnici v prostoru
H(s) s bazi {gol,..., ?q }, coz vede na hledani vlastnich feseni (hermitovské) matice hamilto-
nianu, jak jsme uz diive uvedli, viz (2.1.10):
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S A
Y[ Hy—ES Je;=0i=1 5, H, = (g |

9 > (2.4.2)

Nachazime s vlastnich &isel E;, i =1,...,s a k nim pfisluSejicich s ortonormalnich vlastnich

T N )
vektorti C,= (cgl),...,cél)) ,i=1,...,s a tudiz s funkci

vzhledem k nimz je matice hamiltonianu diagonalni. Energie ]-:71 je hornim odhadem energie
zékladniho stavu ve smyslu varia¢niho principu a ¢, je odpovidajici pfibliznou vinovou
funkei.

Funkce {(ol-} nyni zvolme za bézi v podprostoru H, v rozdélovaci metodé€. Pro pfesnou
vlnovou funkei zakladniho stavu y/, pak plati

N
v, =>.cVo +y,, (243)
i=l

a Ritzv ,,Ansatz” odpovida aproximaci 2T 0 a tedy y, ~ @1. Rozd¢lovaci metoda
respektujici alespon priblizné A tedy umozni zhodnotit po piipadé zlepsit Ritziiv variacni
postup. Kdyby se kupftikladu sloupec

- ~ —1 -
Cip =(E Ly, —Hyp)  Hy, Cyps

ptiblizné odpovidajici vztahu (2.3.8), ukazal jako maly proti @m, mohli bychom Ritziv
postup pokladat za opravnény.

VYZNAM DALSICH VLASTNICH RESENI RITZOVY ROVNICE (2.4.2) i

Pro energii a vlnovou funkci zdkladniho stavu mame tedy pfiblizné veli¢iny E, > E, a
@1 ~y,, ®V¥, —Jaky ale maji vyznam zbyvajici vlastni Cisla Ez,...,ES? A lze néco fict
o jejich zméné, budeme-li dimenzi s zvétsovat? Zvétseme dimenzi o jednicku a uvazujme
pouziti Ritzovy metody v prostoru H(s +1) s bazi {(ﬁl,...,qbs;gos +1}' Matice hamiltonianu
je ,,ovroubena®, pribyl ji s +1-ni fadek a s +1 -ni sloupec. Proved'me nyni v H(s +1) parti-
tioning M, <> {p, }.H, < {@},...¢ }. Dle (2.3.9), (2.3.10) je viech s+1 vastnich &isel

matice (s +1) x (s +1) hamiltonianu dano fesenim jediné transcendentni rovnice

H

S | H
Hs+1,s+l + ZM =1, Hs+l,k = <¢s+1 ¢k > (2.4.4)

k=1 77_Ek
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